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が､ (4.3)式のSをポテンシャルに持つ .｢力学系｣の ｢ハミルトニアン｣
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MtRt-Ft, (n-P (セントロイド)) (4.15)
のように書ける｡右辺は瞬間力である｡この式と規準座標の運動方程式 ((4.10)式)に対するハミ
ルトニアンをまとめて､










と定義する｡ 1自由度に 1個の Nos6･Hooverchain型熱浴を接続するので､規準座標に関する正
準分布が強力に生成されるはずである｡すると(4.10)式は､規準座標ベクトルの3成分を分けて､
さらに､
ml(I)45:)--mfn)a (r)2qf:)+gf:)一m'(I")蛮:)A(I"I)U, n-1,2,-I,P-1;o-1,2,3 (4.17)
と書き換えら れ る ｡ 右 辺 第 2項g㌢)≡(gf;),gfn2),gf芸))--(1/P)(30/叫(I")E)はI番E]の粒子のD番
目の規準座標 に 作 用 す る 粒 子間相互作用からのカである｡しかし､粒子間相互作用ポテンシャルは､
陽に､実際の 座 標 (ri(i)lの関数であるので､実空間中の力のベクトルft()Iを一旦求めた後に♪(4.1)
式と同様に,

















































































































iLl一肌(lM ,- f liL(:,- 芸 Z -(抑 畔 ,W･"2qf"'2･∇よ.,
P-1N N




で ある｡上付き(N M )と (C) は ､ そ れ ぞ れ 3 N (P-1)個の規準座標と3〃個のセントロイド
の 座標に作用する演算 子 を 意 味 す る ｡ iLlは referenceforceの propagationとして扱い､iLlと
iL肌HC(MNHCに作 用 す る 演 算 子 ) は 短 い 時 間刻み&で積分する.iL2は3NP個の速度の
propagationである｡ま た ､ 比 ,は ､ referenceforce以外の力であり､Atで積分するoiL3のうち､
iLa,は粒子間相互作用による力､externalforceの演算子であり､
P-IN N






























































































































































































一一一 一 一 一 一 一 ㌧ 一 一 _















温度 (冗) 系 DH2 Du
2.5 Li(PH2)13 2.4 -1.4
2.5- LibH2)55 (0.4) (～0.2)
2.5 Li(伊H2)180 (0.4) (-0.4)
4.O Li(PH2)13 4.0 -3.0
4.O Li(AH2)55 (1.1) (-1.5)
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